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-PF( با پتانسيل كامـل بعلاوه اوربيتال هاي موضعي  به روش امواج تخت بهبود يافته k2NEIW   محاسباتي  سريم  با استفاده از كد كدر الاستي ثابتهاياين مقاله  
بـراي  . شـده  اسـت به  همبـستگي محاس ـ– براي  انرژي تبادلي )AGG( تقريب شيب تعميم يافته  اعمال  و )TFD( بر اساس نظريه ي تابعي چگالي )ol+WPA
 اسـتفاده شـده به ساختار تتراگونالي مركزدار ( مكعب سطح مركز دار ) با تبديل ساختار اوليه  پارامترهاي شبكه نسبت به   از مشتقات مرتبه دوم انرژي ثابتها اين ينيع
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  مقدمه
عناصـر  f4اوربيتـال  .استسريم اولين عنصر گروه لانتانتيدها      
هاي  ايـن و با توجه به ويژگي  مي باشد   در حال پر شدن اين گروه 
هـاي ي خـواص لانتانيـدها از جملـه ويژگينـوع الكترونهـا ، بررس ـ
ساختاري آنها  همواره مورد توجـه فيزيكـدانان مـاده چگـال بـوده 
    .[1]است
 يك بلور تنش وارد شود ، انرژي ذخيـره شـده در آن بـر هرگاه به 
حسب ثابت هاي الاستيك و مولفه هاي تانسور كرنش برابر اسـت 
[4]با  
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اين .  هستندك مولفه هاي تانسور الاستي ها در اين رابطه 
مولفه   12تقارن بلورين ،  كمترين در  كهاست 4تانسور ، از مرتبه 
مورد يك تتراگونال تعداد مولفه هاي مستقل به   در . مستقل دارد 
  . كاهش مي يابد 3 و براي مكعب اين تعداد به 6
  
نحوه محاسبات 
انرژي را به صورت  هاي الاستيك بايد ه دست آوردن ثابتبراي ب
   .[2]   : شبكه بدانيم ( هاي)تابعي از پارامتر 
 هاي الاستيك ساختار مكعب سطح مركز دار ، ثابترخي محاسبه ب
مستلزم دانستن انرژي به صورت تابعي دو متغيره از پارامتر هاي 
دست آوردن چنين تابعي كار ه شبكه است ؛ از آنجايي كه ب
دشواري است ، نمي توان به صورت مستقيم از ساختار مكعب 
ي را ي ديگرسطح مركز دار استفاده كرد ؛ بنابراين بايد ساختار ها
و با استفاده از روش تبديل و محاسبه پارامتر هاي در نظر بگيريم 
دست ه  تابع تك متغيره از آنها ب يكه جديد انرژي را به صورتبش
  .آوريم 
  
  
  
  
  
  
  
روش تبديل
براي تغيير ساختار مكعب سطح مركز دار ، با وصل كردن اتم واقع 
 در رئوس ، ساختار در مركز يكي از سطوح به دو اتم مجاور واقع
اين كار معادل آن است كه . تتراگونال مركز دار ايجاد مي شود
گفته شود دستگاه مكعب سطح مركز دار را حول محور سوم به 
دوران داده و به يك ساختار تتراگونال تبديل مي  درجه 54اندازه 
  .كنيم 
  :كار پارامتر هاي شبكه به اين شكل تغيير مي يابند  با اين
00
0
2 00
ca
aba
′=
  ′=′=
            
سور الاستيك تغيير مي كند و با نتحت اين دوران مولفه هاي تا
 مي باشد اگر ماتريس دوران 4توجه به اينكه اين تانسور از مرتبه 
( 3) باشد آنگاه رابطه مولفه ها در دو دستگاه به صورت رابطه 
  :خواهد بود 
χ
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در اين روابط مولفه هاي پريم دار مربوط به ساختار تتراگونال و 
مولفه هاي بدون پريم مربوط به ساختار مكعبي سطح مركز دار 
   :كردبازنويسي اين رابطه را مي توان به شكل زير . است 
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   .[2]′C66′33′C11 مي باشند  به صورت زيرو C ، در اين رابطه 
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  رامتر هاي شبكه درپاهاي با انديس صفر ، كه در اين روابط كميت
كه  چنان. هستند ( كمينه منحني انرژي) پايدارترين حالت بلور 
مشاهده مي شود براي محاسبه اين سه ثابت الاستيك ، در مورد 
 نداريمگونال بر خلاف ساختار سطح مركز دار نيازي ساختار تترا
   .بدانيم به صورت تابعي دو متغيره  را انرژي
غييرات انرژي ناشي از وردن تابع انرژي ، منحني تآبراي بدست 
بدين . تغيير پارامتر هاي شبكه تتراگونال مركز دار را رسم مي كنيم 
و انرژي متناظر با آن ترتيب كه هر پارامتر را پنج بار تغيير مي دهيم 
ن آرا ثبت مي كنيم ، اين نقاط را در مختصاتي كه محور افقي 
ارامتر شبكه مورد نظر و محور عمودي آن انرژي است نشان مي پ
 شكل تابع انرژي را [3و2] دهيم و با برازش يك منحني درجه سه
(2)
 (الف-5)
( ب-5)
(ج -5)
:1شكل تبديل مكعب سطح مركز دار به تتراگونال مركزدار
 
  
تغ :1نمودار شماره ييرات انرزي بر حسب تغيي رات پارامتر شبكه
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دست ه براي ب(  الف-5)لازم به ذكر است كه در استفاده از رابطه 
با تغيير اين زاويه . داريم   نياز به تغيير زاويه آوردن 
 ساختار به يك مونوكيلينيك مركز دار تبديل مي شود 
كه با توجه به عدم وجود چنين گروه فضايي در طبيعت با مشكل 
 اين مشكل مي توان تترا گونال مركز  رفعبراي. مواجه خواهيم شد 
دار را به يك تري كلينيك ساده تبديل نمود و تغيير زاويه را روي 
  .(2شكل شماره ) آن اعمال كرد
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   تيجه گيرين
ه روش تبديل ، ساختار مكعب سطح مركز دار يدر اين مقاله با ارا
هاي نال مركز دار تبديل كرديم و ثابترا به يك ساختار تتراگو
دست ه ب( 5)الاستيك تتراگونال مركز دار را با بهره گيري از روابط 
   .آورديم
را  پارامتر هاي شبكه بايد ظوربدين منطور كه قبلا ذكر شد  همان
دست ه اين پارامتر ها را با ب . بدانيمر پايدارترين حالت بلور د
 محاسبه كرده ايم كه عبارتند 1آوردن كمينه منحني انرژي نمودار 
 انحراف كمي از و  و ، از
  و ،  تجربيمقادير 
  . نشان مي دهند a
γ=39?
  
ريم را سهاي الاستيك بلور مي توان ثابت( 4)تفاده از رابطه حال با اس
  :دار به شرح زير محاسبه كرد با ساختار مكعب سطح مركز 
  
ها مي توان اطلاعات مهمي در مورد خص بودن اين ثابتشبا م
ويژگي هاي ساختار بلور سريم از جمله مدول حجمي و سرعت 
   .[4]صوت را در جهات مختلف اين بلور بدست آورد
  
  سپاسگزاري
 دانشگاه اصفهان اين كار با پشتيباني مالي حوزه معاونت پژوهشي
  . انجام شده است 532128از طريق طرح پژوهشي به شماره 
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  :هاي الاستيك تتراگونال برابر است با بدين ترتيب ثابت
